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Partial radial distribution functions (PRDFs) in liquid TiZrNbHfTa system were calcu-
lated using ab-initio molecular dynamics method. Analysis has shown that all the PRDFs are 
very close to each other, what leads to the high probability of single solid solution phase 
formation in this system at low temperatures, which is in agreement with empirical rules for 
TiHfZrNbTa alloy. 
 
По определению, высокоэнтропийный сплав (ВЭС) это сплав из пяти и более 
компонентов, в котором атомная доля каждого компонента не должна быть ме-
нее 5% или более 35%, при этом они обладают высокой конфигурационной эн-
тропией смешения.  
Во многих случаях важно, чтобы данный сплав представлял собой однофаз-
ную систему неупорядоченного твердого раствора. Поскольку число всевозмож-
ных комбинаций химических составов ВЭСов велико, имеет смысл разработка 
правил формирования фаз. Возможным вариантом для точного предсказания 
формирования фаз в ВЭСах является исследование парциальных функций ради-
ального распределения данных сплавов в жидком состоянии [1]. В случае, если 
в расплаве из 𝑁 компонентов, все 𝑁(𝑁 + 1)/2 парциальных функций радиаль-
ного распределения имеют близкие параметры, то вероятность формирования 
фазы неупорядоченного твердого раствора высока. 
На рисунке 1 изображены некоторые парциальные функции радиального рас-
пределения для расплава TiZrNbHfTa, расстояние приведено в единицах радиуса 
первой координационной сферы r1. Остальные парциальные функции радиаль-
ного распределения близки к приведённым на рисунке. Моделирование осу-
ществлялось методом ab-initio молекулярной динамики в коде SIESTA [2]. Плот-
ность и температура рассчитывались по правилу смесей. Временной шаг –0.25 






Рис. 1. Парциальные функции распределения в расплаве TiHfZrNbTa.  
Обозначения элементов: 1 – Ti, 2 – Zr, 3 – Nb, 4 – Hf, 5 – Ta.  
 
Согласно рисунку, такие параметры парциальных функций радиального рас-
пределения, как высота пиков и положение первого максимума, близки для раз-
личных пар элементов. Следовательно, существует высокая вероятность форми-
рования неупорядоченного твердого раствора при температурах ниже темпера-
туры плавления сплава, что согласовывается с эмпирическими правилами фор-
мирования фаз для ВЭСов [3]. 
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